














一 化 学 擬 ポ テ ン シ ャ ル 法 -




我々は Anderson4)によって始められ BulettS)がダイヤモンド構造物質の "ボンド〝
の長さとエネルギーを計算するのに用いた化学擬ポテンシャル法を表面に拡張し,上記
の2つのモデルの可能性 を調べた｡例えば,イオン性モデルとしては図 1-2に示すよ
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う電荷移動 (∂Z) の効果 も,表面原子の"ダングリングボンド〝の間に限っているが,
セ/レフコンシステントに取 り入れている｡そのとき再構成によって生 じる全エネルギー
の変化は単位胞当り
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と表わされる｡第 1-4項は 1層目と2層目の間の "ボンドエネルギー 〝の変化,第5
と6項は2層目と3層目の間の"ボンドエネルギー 〝の変化,第 7- 9項は表面原子の
"ダングリングボンド〝のエネルギー変化,第 10項 は原子内クーロン相互作用 (U～
7eV)の重複算入を補正 し,第 11項 は表面原子のイオン化によって生じるマ-デルン
グェ`ネルギー (｡～0.7eV),第 12-14項は表面原子 と2層目の原子の間の静電 エネ
ルギーの変化である｡各 "ボン ドエネルギー 〝の変化は化学擬ポテンシャル法で計算さ
れる5.)
上記のように簡単な強結合模型の場合には,電荷移動は諾 - Oよワ
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物性研 菅 野 暁
結晶表面の.(i)原子配置,(ij)電子構造の2つは共に,現在の所 unknownであるD今
迄になされた,或はこれからなされようとする理論研究は,鋸,働 ,船の3つに分類出
来るoWは(i)又は(i)のどちらか1つ を仮定 して他 を求めるもので,イオン結晶の buck-
1ingの計算, bulkで求めた力の定数 を用いた Si(100)面の再構成の計算等があげら
れる｡
胸は(i)と(ij)を完全に self-consistent には しないが,うまい startingmodelをえらん
でself-consistency-の急速な convergenceが得られるようにする理論である｡この理論
では.(i)を仮定して出発するものと.(i)を仮定して出発するものの2種類がある｡前者
の理論としては Harrisonの bondorbitalmodel,Chadiのparametrizedtightbinding法
の適用等があげられる｡いづれも共有結合結晶に小さなイオン性を導入するものである｡
後者の線上にあるが convergenceは保証されていないものとして,Tossatti& Andersor)
の理論があるが,完全な後者型の理論はないように思 う｡
(Oは(Dと(iJ')を完全に self-consistentにする大型の計算で, Freemanのグループ,分
子研の塚田 ･里子グループ等で研究が進められているo
この講演では Si(100)面の再構成に関するChadiの理論を例にとって,㊤型の研究
の重要性が強調された｡
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